















のようなイオンの速度に対 して も上吉己表式が良い近似で成 り立つ｡
今後の課題 としては､今回の計算では ma.triXelementを単純化 しす ぎている可能
性があるので､運動圭依存性を考慮 してより現実性を持たせた計算をする予定である｡
7.FeS2の高圧下における電子状態と状態方程式の計算
加 藤 竜 次
この研究 は､ 地球 内接の物 質構成 を知 る上 で興味が 持 たれて.い る､ FeS2
(pyrite) の状愚方程 式､ 圧 力誘起絶縁対 一金属転移､ 高圧 下 にお ける電子状瀬､
を local-d8nSity functional (LD F )理 論 に基づ い て第一原理 よ り求めるこ
と､ を目的 とす る｡
LD F理論 では､ 結晶場 内の電子密度 を正確 に求め るこ とが 重 要である｡ ここ
では､ linearaugzDentOd planeyaye (LA PW )法 を用 い た計 斉に よってこれ
を求め た｡
ここで用 い たLAPW法 は､ Andersen (1975) によって考案 され た方法を､
Shaughnessy ら (1987)が 発展 させ たもので あ る｡' Andersen の方法 に比べ､固
体の全エ ネ ルギ ー及び圧力を､ 低密 度か ら高密度の広 い範 囲 にわ たって評価する
上で､ 一度 に求め るこ とが で きる固有値の範囲が 広い点が 埋れ てい る｡高圧状憩
では､ 一般 にエネルギー分散が 大 きくな るので､ この こ とは重要で ある｡
Andersen の方法では基底関数 を､ ハ ミル トニ ア ンの､ あ る二 つのエ ネ.ルギーで
の解 をも とに､ エ ネルギー につ いて一次の Taylor展 開 で作 ら. Shaughnessy ら
の方法で は､ もとにな る解の教 を増 し､ 高次の展開を行 う. これ により､ より広
い範囲でエ ネ ルギ ー固有値の精度が 保 たれ る｡
今回の計算 は､ puffin-tin (M - T ) potontial近 似の範囲 内で行 った｡上
記物性の うち､ 電子 状態､_状港密度､ 電荷密度､ の圧 力変化 につ いて計算結果を
報 告す る｡ 今後､ non M -T効.具 を含 め た計斉 との比較が 必要 で あ る.
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